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摘要 : 针对陶瓷晶粒生长原子线度仿真数据量大、运行速度慢的问题 ,提出基于原子坐标信息而建立的最优化数据结构 :
三叉树 ,将较适用于晶粒生长仿真的空间离散化方法与利于数据编辑的树型方法结合在一起 ,以适应快速地增加、查找、
删除原子数据的需要. 针对存储量问题 ,提出只存储外部原子 (边界原子)信息的方法. 每个原子含一整型数 (integer) ,整型
数的每一位记录其一个相邻原子是否是内部原子 :1 表示内部原子 ,0 表示外部原子. 程序实现证明 ,仿真速度比原无序的
数据结构提高了一个数量级 ,为 O( n2/ 3 ) ;对于 n3 个原子 ,只需存储 6 n2 个原子信息 ,节省了大量存储空间.
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坐标 ,在三维空间中 ,有 x , y , z 方向上的值. 因此根结
点有 3 个子树 ,分别为左子树、中子树、右子树 ,每个子
树也同样具有 3 个子树.
1 . 1 　三叉树的构造
首先根据每个原子的 x 坐标值建立二叉树 ,任意
一个结点左子树比根结点的键值小 ,右子树比根结点
的键值大 ,每个子树都是一棵二叉树. 中子树根结点的
键值与其父结点的相应键值相等. 如果两者 x 坐标值
相等 ,则建立第一层中子树 ,它与外面一层具有一样的
性质 ,差别是它是以 y 坐标值来建树的. 如果 y 坐标值
也相等 ,则建立第二层中子树 ,它以 z 坐标值为键值.
第二层中子树的结点中子树为空 ,因为只有 x、y、
z 坐标 ,如果 3 个坐标值完全相同则是同一个点 ,以本
文的背景来看 ,不可能出现坐标值完全相同的两个点.
即如果一个结点以 x 坐标为键值 ,则最多有两层中子
树 ,如果以 y 坐标为键值则最多一层中子树.
图 1 是一个三叉树的实例. 将图中树的第一、二层
中子树分别去掉 ,即把虚线框起来的部分去掉 ,则成为
一棵二叉树 ,该树是以 x 坐标为键值构造的.
通过上述方式 ,晶粒的所有原子的坐标信息就得
到有序的排列存储. 整个晶粒首先按 x 坐标有序 ,然后
在第一层中子树里按 y 坐标有序 ,在第二层中子树里
按 z 坐标有序.
1 . 2 　改进三叉树
程序中原子的坐标为浮点型 ,由以前仿真所得的
数据来看 ,两个原子坐标的 x、y、z 之一能完全相同的
很少 ,更不用说 x、y、z 中有两个量完全一样了. 因此若
将上面所述的三叉树应用到仿真中 ,所构成的三叉树
其中子树结点会很少 ,相对于左右子树存放的大量原





动范围为 ±5 ,那么任意一个结点左子树的键值 < (根
结点键值 - 5) ,右子树的键值 > (根结点键值 + 5) .
x、y、z 轮换键值一轮后 ,浮动范围缩小为 ±2 . 5 ,
即以 1/ 2n 递减 ( n为轮换次数) ,图 2 是个实例. 如图所
　图 1 　树的实例 (中子树用虚线框起)
　Fig. 1 　The instance of t rident t ree (sub2t rees in dashed boxes)
示 ,根结点的第一级分叉因为是以 x 坐标为键值 ,所以
相当于将用户的视图空间 (假设为 1 500 ×1 500 ×
1 500 的三维空间) 分割成 3 块 :第 1 块是 x 坐标小于
995 的六面体 ,即图 3 (a) 中立方体的最左边那部分 ,对
应于三叉树根结点下的左子树 ;第 2 块是 x 坐标大于
1 005 的六面体 ,即图 3 (a) 中立方体的最右边那部分 ,
对应于根结点下的右子树 ;第 3 块是中间那块六面体 ,
对应于中子树.
根结点的第二级分叉以 y 坐标为键值 ,因此相当
于将中间那块六面体 (参见图 3 ( b) ) 再次切割 ,最前面
的 y 坐标小于 1 195的六面体 ,对应于第一层中子树下
的左子树 ;最后面的 y 坐标大于 1 205 的六面体 ,对应
于右子树 ;中间那部分对应于第二层中子树.
　图 2 　改进三叉树的实例
　Fig. 2 　The instance of improved trident t ree
如果第二层中子树下还有分叉 ,则是以 z 坐标为
键值 ,亦即将图 3 ( b) 的中间那块空间再次切割 (参见
图 3 (c) ) . 最下面的 z 坐标小于 495 的六面体对应于第
二层中子树下的左子树 ;最上面 z坐标大于 505的六面
体对应右子树 ;中间那部分对应第三层中子树.
根结点的左子树下的分叉相当于对图 3 (a) 的左
边那块六面体空间进行切割 ,切割规则与前面所述相
同. 根结点的右子树下的分叉相当于对图 3 (a) 的右边
那块六面体空间进行切割.
如果第三层中子树下有分叉 ,那么开始新一轮的
键值轮换 ,首先以 x 坐标为键值 ,下一层中子树以 y 坐
标为键值 ,再下一层以 z 坐标为键值. 这一轮的任意一
个结点左子树的键值 < (根结点键值 - 2 . 5) ,右子树
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　　图 3 　空间分割实例







原子来实现的. 每个原子记录含一整型数 :4 个字节 ,
即 32 位. 每一位记录一个相邻原子是否已经是内部原
子 :1 表示内部原子 ,0 表示外部原子. 本课题研究的




初始化时令整型数初值为 0 . 生长过程中 ,如果一
个原子的所有邻近位置都有原子 ,那么它就成为内部
原子 ,应从数据结构中删除 ;所有邻近原子的对应它的
整型标识位被设为 1 ,表明这个位置有一个内部原子 ,
但没有被存储. 当一个外部原子被删除时 ,它的整型数




根据实验数据 ,对于 n3 个原子 ,只需存储 6 n2 个原
子信息 ,即在理想状态下 ,记录信息量为 O( n2/ 3 ) ,节省
了大量存储空间.
3 　仿真计算量分析
设仿真的总原子数为 n ,边界原子总数为 nb ,内部
原子总数为 nn ,则 n = nb + nn . 如果数据无序存储 ,且
内外部原子混合存放 ,那么每次计算都要判断区分内
外部原子 ,遍历所有内部原子需计算 nb ×m g 次 ( m g 为
平均晶粒大小) ,遍历边界原子需计算 nb ×n 次 ,因此
总计算量为
nn ×m g + nb ×n (1)
实际的运算估计中边界原子 nb 与 n2/ 3 成线性关系
nb = Cn
2/ 3 + B (2)
C、B 为常数 ,计算时 B 可忽略不计 ,式 (2) 代入式 (1)
得总计算量约为
Cn2/ 3 ×n + (1 - C) n2/ 3 ×m g ,
n 特别大 ,可以忽略后面一项 ,因此计算量的数量级为
O( n5/ 3 ) .
计算一原子 a 生长时 ,以 a 所在位置为球心 ,以 R
为半径的球体内作用力的时候 ,设球体内原子数最大
为 m ,则理想的计算量为 nb ×m ,将式 (2) 代入得 C ×m




区域 ,实际估算约需计算 2 m + 150次. 因此总的计算量
为
nb ×(2 m + 150) = Cn2/ 3 ×(2 m + 150) .
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Optimization Algorithm in the Simulation of Ceramic Grain Growth
L IN Yun ,J I Guo2li 3 ,C H EN Wen2qi , YAN G Yi2peng ,ZEN G Zhong2chen
(Dept . of Auto. ,Xiamen University ,Xiamen 361005 ,China)
Abstract : Optimization algorithm was developed for the simulation of ceramic grain growth at atomic scale. Based on the coordi2
nates information of different atoms ,the st ructures of t rident t ree and the idea of space division were applied to solve the problems of
large data information and long running time. This st ructure only need to store the exterior atoms′information ,and an integer is used
to store the interior atoms′information. In this way the speed of whole program is enhanced obviously ,at O( n2/ 3 ) ,and most memory
space can be saved. If there are n3 atoms ,it only need to store 6 n2 quantity′s atoms′information.
Key words : optimization algorithm ;computer simulation ;ceramic grain growth
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